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 =
NX
i
j ij2? (2.13)
22 ? 2? ????????
Hohenberg-Kohn????????????????????? ?????????
??????????? S?????	s?????????N?????????? H^
???????????????????
E0 =
D
	s
 H^ 	sE
=
D
	s
 T^ + U^ee 	sE+ Z (r)(r)
= Ts[] + Us[] +
Z
(r)(r) (2.14)
???????????	???
E0 =
D
	
 H^ 	E
=
D
	
 T^ + U^ee 	E+ Z (r)(r)
= T [] + [] +
Z
(r)(r) (2.15)
????2?????????????????
(r) =
NX
i
j i(r)j2 =
Z
j	(r1; r2;   ; rN )j2 dr1dr2    drN (2.16)
????? (2.14)??? (2.15)????
F [] = Ts[] + Us[] = T [] + U [] (2.17)
???????????????????? S???????? Ts[]????????
?? T []????????????????????? Us[]????????????
???
Us[] = (T []  Ts[]) + U [] (2.18)
???????????????????????????????N ????? 	?
?????????????????????	s???????????????
?????????????????????????
E0 = Ts[] + Us[] +
Z
(r)(r)
=
NX
i

 i
 124
 i+ Us[] + Z (r)(r) (2.19)
2.1. ??????? 23
??????????? (2.13)??????????????????????????
?????????????????????????? f ig????????????
????????????Hohenberg-Kohn?????????? f ig????????
??? f i g????????????

8<:E0[] 
NX
ij
ij
Z
 i (r) j(r)dr  ij
9=; =
NX
i
0@E0

 
X
j
ij j
1A  i = 0 (2.20)
????????????????????????????????????????
?????
E0[]
 i
 
X
j
ij j = 0 (2.21)
????????????????? (2.19)????
h^e i =

 1
2
4+ Us[]

+ (r)

 i =
X
j
ij j (2.22)
????????1????????? h^e ????????????????????
????????????????????????????? Kohn-Sham?????
???? 
 1
2
r2i +
Us[]

+ (r)

 i = i i (2.23)
e(r)  Us[]

+ (r) (2.24)
 (r) =
NX
i
j i(r)j2 (2.25)
??? (2.23)?????? (2.25)?????????????????????????
???????KS???????? e ?? Us?????????????????Us
????????????????????????????????????????
???????????????????????
Us[] =
1
2
Z Z
 (r)  (r0)
jr  r0j drdr
0 + Eex corr() (2.26)
Us[]

=
Z
 (r)
jr  r0jdr
0 + ex corr(r) (2.27)
????????Eex corr[]???-????????????
ex corr(r) =
Eex corr[]

(2.28)
24 ? 2? ????????
??????????ex corr???-??????????????
Kohn-Sham??????????? T[]??????????????????? S
????????????????????????????????????T []??
????? Ts[]?????????????????????????????????
????????????N??????????????????N????????
????????T []? Ts[]?????????????? Eex corr[]???????
???????????????????????????????????
???????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
?????????? ??????????? LDA(Local Density Approximation??
?????)??????????????????????????? ??????
???????GGA(Generalized Gradient Approximation????????)?????
?????????????GGA?????????????
2.2 ???????
?????Kohn-Sham???????????????? (r)(? (2.24)??????)
????????????????????????????????????????
???????????????????????????????????Kohn-Sham
?????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
???????????????????????? (??)?????????????
?????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
?????????????????????
2.2.1 ?????????????
???????????????1979??Hamann? [32]?????????????
?????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
2.2. ??????? 25
?????????????????????????????????????????
????????????????????????????????? transferability?
?????????????????????????????????????????
1. ?????????????? (r > rc)???????????????????
??????????????????????????????
2. r < rc????????????????????Z rc
0
Rl
2(r)r2dr (2.29)
???????????????????????????????????Rl(r)?
?????????????
3. r = rc??????????????????????????????????
??????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????
transferability?????????????
4. ?????????????????????????????????????
???????? Vlps???????? Schrodinger??????????????
?????????Vlps?????? l??????r > rc?? Vlps???????
????????????????
5. ???????? Vlps???????????????????????????
?????????????????????????? Vlps:ion????
????????????????????????
V ps:ion = Vlocal(r) +
X
l
jYlmiV lNL(r)hY lNL(r)j (2.30)
???????????? Vlocal(r)???????????? r = jrj?????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
???????????
V ps:ion = Vlocal(r) +
X
l
jV lNL pwlm ihV lNL pwlm j
h pwlm jV lNLj pwlm i
(2.31)
???????????? pwlm (r)??????? (l;m)???????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
26 ? 2? ????????
????????????  = RlYlm????????????? _ = d=dE?????
?????????
(H   E) = 0
(H   E) _ = 
(2.32)
????r < rc????????????????????????????Z rc
0
R2l r
2dr =
Z
jrj<rc
(H   E) _dr
=
Z
jrj<rc
_(H   E)dr   ~
2
2m
Z
jrj=rc
(r _  _r)dS
=   ~
2
2m
r2c
"
R
d _R
dr
  _RdR
dr
#
rc
=   ~
2
2m
r2cR(rc)
2 d
dE

1
R
dR
dr

rc
(2.33)
????????? r < rc ??????????????rc ????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
2.2.2 ???????????????
??????Vanderbilt [35]??????????????????????????
????????????????????????????????????????
??????????? rc????????????????????????????
????????????????????????????????? i??????
??? Vloc???????????????
i(r) =  i(r); r  rc (2.34)
@
@r
ijr=rc =
@
@r
 ijr=rc (2.35)
Vloc(r) = VAE(r); r  rc (2.36)
???? i,VAE ??????????????????
?????????? i?Kohn-Sham?????????????????????
????????????????????????
jii = (i   T   Vloc) jii (2.37)
2.3. ??????????????? 27
?????????????????????????
jii =
X
j
jji
 
B 1

ji
; Bij = hi kji (2.38)
??????????????????????????????
Vnl =
X
Bij jii hj j (2.39)
??????Vnl??????????????
Bij  Bji = (ij)Qij = 0 (2.40)
???????????
Qij =
Z rc
0
Qij(r)dr (2.41)
Qij(r) =  

i (r) j(r)  i (r) j(r) (2.42)
??????????????Qij = 0??????????????????????
?????????????????????????????????Qij 6= 0???
???Vnl???????????????????????????
Vnl =
X
ij
(Bij + jQij) jii hj j (2.43)
?????????????????????????????????
hj jS jii = ij ; S = a+
X
ij
Qij jii hj j (2.44)
??????????????Kohn-Sham????????????
(T + Vloc + Vnl) jii = iS jii (2.45)
?????????????????????Kohn-Sham???????
2.3 ???????????????
????????????????????????????????????????
?????????????????????????????-?????????GGA
??????????????????????????????????? Si????
Au?????????????????
28 ? 2? ????????
2.3.1 Si???
Si???????? 2.1????????????????????????????
???? 2.2??????????????????? Si??? 2??????????
?????????????????????????
a1 = (0:5; 0:5; 0:0) a (2.46)
a2 = (0:5; 0:0; 0:5) a (2.47)
a3 = (0:0; 0:5; 0:5) a (2.48)
??????????????a??????????????????????????
??????? 2??????????
Si?? (0.000 0.000 0.000)
Si?? (0.250 0.250 0.250)
???????????????????Si????????????????????
????????????????
? 2.3??????????????????????a???????????????
?????????????????? 10.31[a.u.]????????????? 10.25[a.u.]
??? 0.6?????????? [36]?
? 2.4?????? a? 10.31[a.u.]???????????????0[eV]??????
???????????  ????X???????????????????????
?? 0.56[eV]???????Si?????????????? 1.1[eV]?????????
????????????? [36]?????LDA?GGA????????N ?????
???N +1???????????????-???????????????????
?????????????????????????????? EF ????????
???????? (??????)????????????????GGA??????
????????????????????LDA,GGA???????????????
????????????GW????????????
2.3.2 Au???
Au?? 2.5??????????????????????????????????
?? 2.6????????????????????? 1?????Si????????
??????????????????? 2.7????Au? a = 7:878[a.u.]??????
????????????? 7.69[a.u.]????2???????????? [37]?
? 2.8?Au??????????Au??????????EF? 6s????????
????????????-2[eV]??-7[eV]? 5d??????????????????
2.3. ??????????????? 29
? 2.1: Si????????? ? 2.2: Si??????????
? 2.3: ?????????? Si?????????????????????
???? 10.31[a.u.]???????????????????????
??? 10.25[a.u.]????? 0.6% ??????????
30 ? 2? ????????
-10
-5
 0
 5
 10
G X K G L K W X
EF
? 2.4: ????????????? Si???????Si??????????
?????? 10.31[a.u.]????????????????? 0.55[eV]?
??????????? 1.1[eV]??????????????????
??????????????????????????
???????????Au?EF???????????????????????? 6s
?????????????????????
? 2.5: Au????????? ? 2.6: Au??????????
2.4 ??????SBH?????
????????? 2.9???????????????/?????????????
?????? Si???? (111)???????????????/Si?????????
???????????? Si?????????????????/Si????/Si???
?????
2.4. ?????? SBH????? 31
? 2.7: ??????????Au?????????????????????
???? 7.878[a.u.]???????????????????????
? 7.69[a.u.]????? 2% ??????????? [37]?
-10
-5
 0
 5
 10
 15
 20
 25
G X K G L K W X
EF
? 2.8: ?????????????Au???????Au?????????
??????? 7.878[a.u.]????????????????????
?????????? EF??????? 6s????????????
???
32 ? 2? ????????
? 2.9: ??????Au/Si????????????????????????
????? 2?????????????????????
2.4.1 ??/Si?????
??? Si(111)????????? (7  7)????????? 1??? (1ML)???
?????????????????????? (
p
3p3)?????????????
?????1ML??????????????? (1 1)????????????? Si
????????????????????????????????????????
?????????????????????????????Au/Si????????
???????????? SBH??????????????????????????
???????????????????????(2 1)? (2 2)??????????
Si? Au????????????(2 1)? (2 2)????????????????
???????????????????????????(1 1)??????????
????????? 2????????? (2 1)??4????????? (2 2)??
??????????
2.4.2 ??/Si???????
? 2.10? Si(111)???????????????????? Si??????????
Si(111)??????????????????T1?T4?H3?????????????
?????????????????????????????1ML?2ML?3ML???
????Au???????????? Si(111)???????????????????
??????????Au/Si???????????????????????
??????? 2.1????1???H3???????????????????1?
??H3??????????? 2????????????????T4????????
??? 3????????????H3???????????????Au??????
???H3? T4? H3????? (hcp)??????????????????????
???????????????????????????????? 2.9?????? z
????????????????????????????????????????
?????????????????
2.4. ?????? SBH????? 33
? 2.10: Si(111)??? (111)????????????????? Si?????
?????
? 2.1: ????? Au???????????? [??? Ht]????????
?????????????????????????Si(111)?????
H3? T4?H3?????Au??????
????? 1ML?? 2ML?? 3ML??
T1 -56.732 -89.510 -122.236
T4 -56.814 -89.516
H3 -56.815 -89.488 -122.232
2.4.3 SBH?????
SBH?????EF ???????? (???????)??????????????
??? LDOS??????????????????????????????????
2.11??????????????????Si???????????????????
?????? 3?????????????????????????????????
???????????? EF ????????? A???????? Si??????
?????????????????????????????????? B ?????
????????????????Si???????????????????????
??????????????????V ?????????????SBH?
SBH = A   B +V ? (2.49)
34 ? 2? ????????
????????????????????????????????????????
???????????V ???????????????????????????
?????????????A,B ???????????? A,B ??????????
?????????????????
?????????????????????????????2?????????
????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????2??
????????????????????????????????????????
??Si(1 1)?????????????????????????????EF ???
??????
? 2.12??Au/Si???????????????????????????????
????????????????????????Si?? Au?? 2????????
?V ????
???????????Si???????????? SBH?????????????
?????????????????Si???????????????????????
SBH?????????????????????????????? 2.13??Si??
???? Si??????????????????????Si??????? 2????
????????????????????????????????????????
Si???????????????????????????????????????
???????????????????????????? Si???????????
??????
? 2.11: SBH??????????? Si??????????? (X?????)?
?????????????????????????????????
?????????????????????V ??????????
??????????????????A?????????????
????????????? EF?????????B ???????
?????????????????????????????????
??????????????? SBH = A   B +V ?????
2.4. ?????? SBH????? 35
? 2.12: ?????????????????????????????????
????????????????????? Si??????? Au?
?????????????Si??Au???????????????
??????????????????????? 2?????????
? (2.49)????V ????
? 2.13: ?????????????? Si??????????????????
?????????????????????? Si?????????
?????????????????????????????????
????
36
?3? ??/???????????????
???
????????????/???????????????????????????
????????????????????????????????????????
??? Si?Ge???????/??????????????????????????
???
3.1 ???????
Si????????????????????????? 1????????????
?????????????????????????? (99.9999999999%)??????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????
????????????????????????
??????/?????????????????????????????????
???????? 4???????????????????????????????
Si?Ge??????????Au?Al??????Au/Si?????????????
3.1? Au/Si?????? 4???????????????Au/Si?????????
??????? Si?????????????????Au???????? Au???
????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????? [4]?
3.2 ??
?????????????????????????/Si?????????????
???????????? SBH??????????????????????????
????? 3.2?????????????????MIGS? CNL?SBH??????
??????????????CNL? SBH????????????????????
???????????????????
3.2. ?? 37
? 3.1: ??????????? Si??????Au???????
? 3.2: ????????????????????????????????
?????????CNL?????????????????????
???
38 ? 3? ??/??????????????????
3.3 Au/Si?????????????
3.3.1 ???????
? 3.3? (2? 2)????????? Au/Si???????????????????
????????????????????????????????????????
????Si(111)?? Si??????????0??????? Si?????0?????
????????????????????????????????????????
???????????????????????????????????? VSi?Au
????AuSi??Si???? Si?????????????????????????
? Si??????????????????????????????????????
????? Au???????????????????????????????? Si
?? SiI ????Au??AuI ??Si???????????????????????
???????????????????
??????????????AuSi??Si????????????????????
???Au??????????????????????????AuI????????
? Si?????????????????Au??? Si???????????????
?????????????????????
? 3.3: ?????????Au/Si?????????????????????
?????????0???????????????????????
?????????????????????????
? 3.4?????????????????????????????????????
3.3. Au/Si????????????? 39
?????????????????????????????????????? F ?
F = Etot  NSiSi  NAuAu (3.1)
?????????????Etot ??????????????????????Nx ?
x????????????? x???????????????? [38]???????
????????????????????????????????????????
????????????????????Au???????? Si?????????
???????????Au?Si??????????????????????????
???????????????????????????????????VSi?AuSi
???????????????????????????????? SiI ?AuI ??Si
?Au???????????????????????? VSi?AuSi????????
???? 3.3??????? Si???????VSi,AuSi?????????????? 2
??????? SiI ,AuI ????????????????? 3.3??????????
? Si???????????????????SiI ,AuI ???????????????
??????????????????? Si????????????????????
?????????????
? 3.4: ????????? Au/Si????????????????????
????????? Au? Si???????????????????
???
40 ? 3? ??/??????????????????
3.3.2 ?????? SBH???
? 3.5??Au/Si??????????????????????? SBH??????
????????? Au/Si???? SBH(0.39[eV])????????SiI ? AuI ????
SBH????????????????VSi? AuSi????????????????
???????? SiI ?AuI ????????
a.SiI ,AuI ???
? 3.6??SiI ??????????? 2??? Si????????????????
?????????????? SiI ????????????????? Si??????
SiI ???? Si?????????????????????????????????
????? Si????????????
???Au/Si????? SiI ??????????? (LDOS:Local Density Of States)
??? 3.7?? 3.8???????????????? "??? r??????????
 ("; r)?????????????
 ("; r) =
X
n;k
 ("  "nk) j nk (r) j2 (3.2)
???? nk ???? n?Bloch?? k????????????? (3.6)???? xy?
?????? ("; z)?????????? (z??)???????????? Si?? (?)
?Au?? (?)?????????????????SiI ???????? Si?????
????????????????????????????????????????
???????????????????????????? Si?? 3????????
???????????????????????????????????SiI ????
?????????????? 23??? 9eV?? (??)??????????????
z???????? Si??????????????????????????????
?????????? 3.6?????SiI ??????????????????????
?????
?????? 3.8??????????????????????????EF????
??????????????????????????? 3.6???? 3?4??? EF
?????? DOS???????????????????????????????
????????????????? SiI ????Mulliken charge?????????
??? 3.9???????????????????????????????? (2? 2)
?????????????????????Au?????Si????????????
????????????????????????????????????????
?????????
?????????????Au?? 3????Si?? 3??????????????
Au???????? Si????????????????(2? 2)??????????
3.3. Au/Si????????????? 41
??????????????? 3.9? SiI ??????? Si???????? SiI ??
????????????????????????????????????????
????????????????????????? Si??????????????
????????????????Au?????? Si???????????Au???
????????????????????????????????????????
????????????SiI ????????????????????? 3.9????
???Au?????????????????????????? Si????????
??????????????????????? Si????????????????
????????????????????????????????? Au?????
????????????????Au????????????Au?????????
????????????SBH????????????
? 3.5: ?????????Au/Si?????????? SBH?????????
????????????????????????????? SBH?
???????? 0.39eV????
??? SBH???????????????AuI?????????????????
3.10????AuI????????????SiI??????????????Au???
??? Si-Si??????Au-Si??????????????????????????
??????? Si????????????????????Au/Si???? LDOS??
? 3.11????? 3.7?????? LDOS???????SiI ????????????
?????????????????????????????????????????
??????? Si????????????????????????????????
????????????????????????Mulliken charge????? 3.12?
42 ? 3? ??/??????????????????
? 3.6: ????????????? Si??????????????????
Si????????????????????????????????
?????????????????????????? Si??????
? 3.7: ???????????????????????????????LDOS?
??????????????????????????????
3.3. Au/Si????????????? 43
? 3.8: ????????????? Si???????????????????
? LDOS????????????????????????????
???
? 3.9: ????????? SiI ???Au/Si????Mulliken charge????
??????22???????????????????? z????
??????????????????????????? Si????
????????? Si??????????????????? Au?
???????????????????
44 ? 3? ??/??????????????????
???SiI ?????????AuI ????????????? Si??????????
????????????????????????????????????????
????????????????? 2??????????????????????
???????????Au???? Si??????????????????????
?????????AuI ?????????????? Au?????????????
??????????????????Au???????? Si???????????
???????? Si???Au???????????SBH???????????SBH
???? SiI ?????????SiI ??????????? Si???????????
???????????AuI ??????????????? Si???????????
???????????????????
? 3.10: ?????????????Au??????????????????
Au????????????????????????
b.VSi,AuSi???
?? VSi?AuSi????????????????? 3.5?????SBH??????
???????????? VSi??????????VSi???????????? 3.13
????????????????????????????????????????
Si????????????????????????????????????????
???????????????????????Au? Si-Si????????????
????????????? 3.14??????? LDOS???????????????
?????????????????????????????????????????
??????????????????VSi??????Mulliken charge????? 3.15
??????? Si????????? 3.15?????????????? 3.15?????
Au/Si??????Mulliken charge?????????? Si????????????
3.3. Au/Si????????????? 45
? 3.11: ???Au?????????????????????? LDOS???
????????????????????????????
? 3.12: ?????????AuI ???Au/Si????Maulliken charge???
???????22???????????????????? z???
????????????????????????????Au???
??????????Au???????????????????Au
????????????????????
46 ? 3? ??/??????????????????
????????Au?????? Si?????????????1???Au?????
???? Si???????????????????????????????????
???????????SiI ?AuI ????????????????????????
????????????? SBH???????????
????????????????????????????? 3.14?????VSi?
?? LDOS??? 3.7??????????????????????????????
?????????????????????MIGS? VSi?????????????
??????????? 3.16??????????????????? (MIGS)????
????????
n(r) =
X
k
j	n;k(r)j2 (3.3)
??????????????MIGS?????????????????3?4Si????
?????????????????????????????????????? [39]?
???????????????????????????????????????VSi
???????????????????????????MIGS?? 3.16?????Si-Si
????????????????????????????????????????
??????????????????????????MIGS???????????
???
? 3.13: ?????????????????????????????????
???????
????VSi???? SBH????????AuSi???????????Au????
Au????????? Si???????????????2? 2????????Au?
????????????????????????????????????????
????? 3.17????????????Au???????????????????
?????Au????????????????????????????Au-Si???
3.3. Au/Si????????????? 47
? 3.14: ?????????????????????????????????
? LDOS????????????????????????????
???
? 3.15: ?????????? VSi ??? Au/Si????Mulliken charge??
?????????????????????????????????
??????????
48 ? 3? ??/??????????????????
? 3.16: ????????? 3?????????????Au/Si???????
????? (MIGS)????????????????????????
????
???????????????????????????????????Au????
???????????????????????? Si???????????????
????????1??? 2??? Si???????????????????????
???? Si???????????????????????????????????
????? LDOS?? 3.18????LDOS??????? 3.7???????????
?????SBH?????????????????????????????Mulliken
charge?? 3.19???????????????????????Au????????
??????????????????????Si????????Au????????
????????????????????????AuSi??????????????
????????????????????????????????????????
???????????????????????? SBH?????????????
Mulliken charge???????????????????????? SBH??????
????????
C.??????
?????????????????? 3.20??Yeganer? [40]?????????
Au/Si(100)??????????? SBH?????????????????????
? SBH?????????????????????? SBH?????????????
????Ni/Si? Pb/Si?????????????????????????????
????????????? (???????????)?????????? SBH??
????????????????????????????????????????
????????? SBH?????????????????????????????
3.3. Au/Si????????????? 49
? 3.17: ??Au?????Au/Si???????????????Au????
??????????????????????????Au?????
??????? Si????????????????????????
???????????????????? Si??????
? 3.18: ????????????Au???????????????????
??? LDOS??????????????????????????
?????
50 ? 3? ??/??????????????????
? 3.19: ??????????AuSi???Au/Si????Mulliken charge??
????Au???????????????????????????
????????????
? 0.2eV?????????????????????Au/Si????????????
????? SBH????????? 1????????????????
3.4 Al/Si?????????????
3.4.1 ???????
? 3.21??? 3.3?????(2? 2)?????????Al/Si???????????
????????????????????????????????????????
???????Al????????????????????????????????
??????Au/Si?????????????? 2???????????Al/Si???
??? 1???????????????????????????????? 3.22??
?????????????????1??????????????????Si(111)?
?? H3??????????H3?????????????????????????
??????????? 1???????????? (??????)?????????
????????????????????? 2?????????Au/Si???? 2.37
??Al/Si???? 2.60????????Au/Si??????????????????
????????????Au?Al??????????? 1.34?? 1.18???? [37]?
?????Au/Si????????????????????????? 1??????
3.4. Al/Si????????????? 51
? 3.20: Yeganer????????????? SBH?????????[40]??
???
???????????? 2???????????Al/Si???? 1????????
?????Au/Si????????????????
3.4.2 ?????? SBH???
? 3.23??Al/Si???????????????????????? SBH?????
??????????????????? SBH? 0.57eV???????Au??????
???????????Au?Al??????????????????SBH?????
??????????
???????? Si?? SiI ???????Au/Si????????????????
? Si???????????????????????? 0.6eV???????????
??Au/Si??????????? 3.24?? 3.25????? Si???????????
??????????????????????????????????? Si????
?????????????? Si-Si???????????????????????
?????????????????? 3.25????????????????????
?Al???????????????????????????????????? 1?
????? Si???????????????????Al/Si????? SiI ?????
LDOS??? 3.26?? 3.27????????????????? (z??)???????
????? Si?? (?)?Al?? (?)?????????????????SiI ?????
??? Si????????????????????????????????????
52 ? 3? ??/??????????????????
? 3.21: ?????????Al/Si?????????????????????
?????????0???????????????????????
????????? (???)????????????????
? 3.22: Au/Si???Al/Si?????? 1?????????????????
??????????????????? 1????????????
??Si(111)?? H3???????????????????????
?????????1???????????????????????
3.4. Al/Si????????????? 53
????????????????????????????????????????
????????????????????????????Au/Si?????????
????????SiI ?????????????????? 1?2??? 7eV?? (??)
??????????????z???????? Si????????????????
??????????????????????????????? (??)??????
???????? 3.24?????SiI ???????????????????????
???Au/Si??????????????????????????????????
? SiI ?? SBH?????????????????????
??????????????????????? 3.28??Al/Si??????????
?? Si????Mulliken charge??????????????????Mulliken charge
??????? 3.9?Au/Si???????????? Si??????????????
???????? Si???????????????? Si?????????????
??????????????????Au/Si??????? Si???????????
????????????????SBH?????????????????????
???????????? Au? Al??????? Si??????????????
???????????????????????Si-Si???????????????
??????????????????????????????Au/Si??? Si???
Au????????Al/Si?????????????????????????Au?
???????????????SiI ???? Si??????????????????
??????Si??Au?????????????????????????Al???
??????????????SiI ????????????Al???????????
????MIGS????Al?????????????????DOS??????Si?
Al?????????????????????????? SBH? 0.6eV???????
????????????
??????Al??AlI ????????AlI ??????? SBH?? 0.6eV????
??????????????????????? 3.29????? Al????????
?????????Au/Si?????????Au?????????Al??AlI ???
?? Si?????????????????????????????????????
? 3.30??Al/Si????????????Al????Mulliken charge??????
?Al??? Si??????????????????????? Si?????????
?????????????????????SBH??????????????????
Al/Si??????? VSi ??????????SBH???????????????
? 3.31????????????????????????????????? Si??
????????????????????????????????????????
???????????????? 1??????????????Au/Si??????
????????????????????????????????????????
54 ? 3? ??/??????????????????
? 3.23: ?????????Al/Si??????????? SBH?????? 3.21
??????????????? SBH?
? 3.24: Al/Si????????? Si????????????? Si?????
?????????????????????????? Si???
3.4. Al/Si????????????? 55
? 3.25: Al/Si????????? Si????????????? Si?????
?????????????????????????????????
? Si???
? 3.26: ???????????????????????????????LDOS?
?????????????????????????????????
Si????????Al??? z???????????
56 ? 3? ??/??????????????????
? 3.27: ????????????? Si??????????????????
?? LDOS???????????????????????????
????Al/Si??????????????????????????
???
??????? Si??????????? Si???Au/Si???Al/Si????????
SBH???????????????????????Au/Si??Al/Si???????
????????????????????????????????????????
??????????????????????
Al????AlSi?? SBH??????? 0.1eV?????????????????
???? Al?????????????????????????? [41]?? 3.33??
?Al?????????????AuSi??????Au????? 3.17????????
???? Au??????????????????????? Al???????? Al
????????Si???????? sp3?????????????????????
???????Al?????????????????????????? [41]????
13???????????????????? Si?????????????Al???
??????SBH???????????????????
? 3.34???? Al?????????Mulliken charge????????? 3.34??
?????Al/Si?????? Si0???????? Al1?? Si1??????????
????Al???????Al1??? Si0???????????SBH????????
????
Al/Si????????Au/Si??????????????????????????
3.35??Horvath? [42]?Wong? [43]???????????? SBH???????
???????????? 0.75eV?????????????????????????
???????????????? 3.20????Au/Si???????????????
3.4. Al/Si????????????? 57
? 3.28: ????????? SiI ???Al/Si????Mulliken charge????
??????22???????????????????? z????
??????????????????????????? Si????
????????? Si??????????????????????
???????????????????????????????
? 3.29: Al/Si?????????Al?????????????Al?????
?????????????
58 ? 3? ??/??????????????????
? 3.30: ?????????AlI ???Al/Si????Mulliken charge????
??????22???????????????????? z????
???????????????????????????Al????
????????? Si??????????????????????
?????????????????????????????
? 3.31: ?????????????????????????????????
???????
3.4. Al/Si????????????? 59
? 3.32: ????????? VSi???Al/Si????Mulliken charge????
??????22???????????????????? z????
?????????????????????????????????
?????????????????????????
? 3.33: Al/Si????????Al????????????Al???????
???????????
60 ? 3? ??/??????????????????
? 3.34: ????????? SiAl???Al/Si????mulliken charge????
??????22???????????????????? z????
??????????????????????????Al?????
????????????????Al???????????????
Al???????????????????????????????
Al1??? Si0????????????? SBH?????
3.5. Al/Ge????????????? 61
?????? SBH??????????Au/Si???????????????????
??Al/Si???????????????????????????????? SBH?
?????????????????????????????? SBH????????
??????????????????????????????? SBH???????
???? Au/Si????????????????????????? SBH?????
??????????????
? 3.35: ???????????Al/Si???? SBH?????????[42,43]
???????? Horvath?????????????Wong????
?????
3.5 Al/Ge?????????????
????Al/Ge???????????? 3.36??Al/Ge?????????????
?????????????????????????????????????? 3.21
?Al/Si?????????????????????????Ge??????????
?????????????????
???Al/Ge???????????????????????? SBH??? 3.37?
??????????? SBH?????????????? 0.12eV???????? 1
??? 1.8?? 1.9????????Ge?????????????????Ge????
??????????????Al/Si????? SBH????????????????
? 3.37?????Al/Ge?????????????????????? 0.1eV???
62 ? 3? ??/??????????????????
? 3.36: ?????????Al/Ge????????????????????????
??????0??????????????????????????????????
??????????????
??????????? SBH???????????????????????????
???????????????Ge????Al??Mulliken charge????? 3.39?
? 3.40????????????????Ge???????????????????
?????????Au/Si?????????????????????SBH?????
??????????????
Al/Ge???????????????????? 3.41????Si????????
??Al/Ge?????????Al??????Ge????????? 3.41??????
????????????????????????????????????????
?? sp3??????????????????????????Si?????????
???????????Si????Ge??????????????????????
????
???????? Al/Ge??????????? SBH????? 3.42????Au/Si
?Ai/Si???????Al/Ge????????? 1.2????????????????
????????????????????????????????????? SBH?
????????????Ge?????????? 0.67???????????????
????Ge??????????????????????????Al/Ge?????
???????????????????????????????????? SBH??
?????????????????????????????????????????
3.5. Al/Ge????????????? 63
? 3.37: ????????? Al/Ge???? SBH?????????????????
SBH?
? 3.38: Al/Ge?????????Ge???????????Ge??????
????????????????Ge??????????
64 ? 3? ??/??????????????????
? 3.39: ?????????GeI ??? Al/Ge????Mulliken charge???
???????22???????????????????? z???
????????????????????????????Ge???
?????????????????????????????????
3.5. Al/Ge????????????? 65
? 3.40: ????????? AlI ??? Al/Ge????Mulliken charge???
???????22???????????????????? z???
????????????????????????????Al???
?????????????????????????????????
66 ? 3? ??/??????????????????
? 3.41: Al/Ge?????????????????????????????
????????????????????????????????
? 3.42: Yu??????????Al/Ge?Al/GeO2/Ge???????????
?????? SBH????[44]????????Al/Ge???????
????????Al/GeO2/Ge????????????
3.6. ?? 67
3.6 ??
Au/Si?????????????????????????VSi?AuSi??????
????MIGS??????????????? SBH????????????????
??????? SiI ?AuI ???????????????Si????????????
???????????????Au?????????????SBH?? 0.2eV???
???Au/Si???????? SBH???????????????????? 0.2eV?
??????????????????????????????Au/Si????????
?????? 1?? Si???????????????????????? SBH(???
CNL)??DIGS????????????????????????????????
?????????Al/Si, Al/Ge????????? SBH?????????????
Al/Si???????????????? SBH???????????????????
????????????? SBH????????? Si???????????????
?????????????????????????Al/Ge????????????
???????????????Ge????????????????????????
????Ge?CNL???????????????????????????????
???Fe3Si=Ge???Sn/Ge??????????? SBH?????????
68
?4? ??/Ge?????????????
???????
4.1 ??
?????????????? Ge???????????????????????
???????????????????????????????Fe3Si/Ge?????
????????????? Sn/Ge????????????????????
4.1.1 Fe3Si?????????
???????????? Si??????????????????????????
?????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????
???????????????????????????????? 4.1??????
?????????????????????????? (3p??)??????????
d?????????????????????????????????? [45]???
??????? d???????????? Au??????????????????
??????????????? Au???????????????????????
????? [46]?
??????????????????????????????????Fe????
????????????????????????????????????????
??????? 4.2??Berling?????????? Fe1+xSi1 x??????????
?? [47]?????????? x?????????????????????x = 0:5?
??? Fe3Si???????Fe????????????? 2.2B=atom???????
x = 1?????????x = 0:5???? 1.6B=atom???????Fe???? 3/4?
?????????????????
????? Fe3Si??? 4.3??????DO3??????????????????
????? 3??Si??? 1???????????????? Si????????? 2
???????????????? (Fe4?? Si4?)? 8??????????????
? 2?????? Fe8?? Si??????????? 1??????????Si????
???? Fe1,Fe3????Fe????????? Fe2???????Si????????
?? 8?????????? Si??????????????????????Mulliken
4.1. ?? 69
? 4.1: ?????????????????????????????????
?????????????????????????????????
???
? 4.2: Berling????????? Fe1+xSi1 x???????????? [47]?
x = 0:5 ??? Fe3Si ????????????????????
1.6B=atom??????
70 ? 4? ??/Ge????????????????????
charge???????? 4.1????? Fe2? Si?????????Fe1? Fe3????
?????????????????Si??????????????????????
???????????????????????? [45]????????? LMTO?
????Mun Tin????????????????????????? [48]????
GGA????????????? 1.5B=atom????????????????
? 4.3: ??Fe3Si?Ge?????????(001)?? (111)?????????[27]
?????
? 4.1: ???????????Fe3Si????Mulliken charge???????
???
??? ?????
Fe1 0.22
Fe2 -0.19
Fe3 0.22
Si -0.25
4.1.2 Fe3Si=Ge???? SBH???
Fe3Si???DO3????????????????????????????Fe3Si?
?????Ge????????????Fe3Si=Ge?????????????????
?????????????????????????????????????????
Fe3Si=Ge?????????????????????Kasahara?????Fe3Si=Ge(111)
????????????? SBH?????????????????????0.2eV?
????????????????????????????? [49]?????????
4.1. ?? 71
???????? SBH??????????????????????????????
??????????????????????????????????? 4.4???
?????????????????????????????????????????
??????????
??????Lin??????????/???????? SBH??????????
????????"???????????"????????????????????
? [50]??????????/Si??????????????????????????
?????NiSi2=Si???????? (???????)???? SBH????????
???????? [51]??????Fe3Si=Ge????????????SBH??????
??????????????????????????????????
? 4.4: Fe3Si/Ge(111)???????????????????????[49]?
????????????????????????????????
?????????????????????????????????
???
4.1.3 Sn??????? Sn/?????????
Sn??Si?Ge??? 14????????????????????????????
????????-Sn??????????????????????????? Sn??
?????????-Sn???????????13.2???????????-Sn????
??????????????????????-Sn?????????? 0.1eV???
72 ? 4? ??/Ge????????????????????
?????161???????? -Sn???????????????????????
????????????????????????????????
????????????????????? 4.5?????(a)??-Sn????(b)?
?-Sn?????-Sn???????????? a=b=5.812, c=3.157A??? [52]???
??????????????????
(0.000 0.000 0.000)
(0.500 0.500 0.500)
(0.500 0.000 0.250)
(0.000 0.500 0.750)
??????????????????-Sn??2????? Si???????????
????????????? 6.489A??? [36]?
? 4.5: Sn?????????????(a)??-Sn????(b)??-Sn????
???????????????????????(a)??-Sn(100)??
(b)??-Sn(111)?????
?????Sn??????????????????????????Sn?????-Sn
???? 13.2????????-Sn??????????CdTe? InSb??? Sn???
????????-Sn????????????????????????? [53,54]??
??CdTe ? InSb ????-????????????????????????????
????? 4.6? Reno?????????????CdTe?? Sn? 750A??????
?????????????????? [53]????????????????????
?-?????? 65?110????????????????????????? 13.2?
????????????????
???Si(111)????????????????????Si????Si(111)????
?????? 7 7?????-Sn???????p3 1???p3p3???-Sn??
??????????? [55]?? 4.7???? [55]?? Sn/Si????????????
4.1. ?? 73
? 4.6: Reno??????????CdTe?? Sn??????????????
?-???????????[53]?????
??????????-Sn? (001)??????-Sn????????? 5.812A?????
3.175A????
p
3  1???????-Sn?????????????? 17.3% ???
???????????
p
3p3??????p3 1??????? 30???????
????????????????? 4.5% ???????????? Si(111)-7 7??
????????? (a)?
p
3 1?????????Sn??? Si?????? T1??
?????????????????
p
3p3????Si?? Sn? 0.6ML??????
????550?????????????????????? Sn???????????
?????? 2??????????????????Sn??????????????
???????????????????????????????
???Wang? [56]?????Si(111)????-Sn??? 3.5ML??????????
????????? 4.8??Wang??????????Si(111)?? Sn????????
STM?????(I)b? Sn? 0.6ML???????
p
3p3????(I)c? Sn? 1.2ML
????????? 2
p
3?p3?????????2p3?p3????p3p3??
????? 1.2ML?? Sn?????? 500????????????????????
?????????????? STM????????(II)??(I)?? Sn? 2.5ML??
???????? STM?????(I)???????????????????????
???????????????????????????????????(III)??(II)
???? Sn??????3.5ML????????? STM??????????????
???????(I)? (II)?????????????????????????????
?????????(II)????????????????????Wang???????
74 ? 4? ??/Ge????????????????????
???????-Sn??????????????3.5ML??????????????
??????
? 4.7: (a)Si(111)-7 7?????p3 1????(b)p3p3???????
???????Si(111)?????????????-Sn? (001)???
??[55]?????
4.1.4 Sn/Ge???? SBH???
????????????? Suzuki? [28]???????????????????
? Sn?????? 10 3Pa???????Ge???????????????????
??? 700nm????? 4.9??Suzuki????????? Sn/Ge???? SBH???
???????? SBH????????????? SBH???????????????
Suzuki??????Sn/Ge?????? Al/Ge???Au/Ge??????? SBH??
??????? 4.9(a)???Sn/Ge???? SBH?????Al/Ge??? Au/Ge??
? SBH?????????????????????????????????????
??????Dimoulas? [17]?Nishimura? [18]?????????????????
??????????? S = 1??????????????????????????
SBH??????????????????Sn/Ge??? SBH???????????
4.1. ?? 75
? 4.8: Wang??????????Si(111)?? Sn???????? STM??
(I)b? Sn? 0.6ML???????
p
3  p3???(I)c? Sn? 1.2ML
????????? 2
p
3 ?p3??????(II)? Sn? 2.5ML??
?????? STM?????(III)? 3.5ML????????????
??[56]?????
76 ? 4? ??/Ge????????????????????
??????????????????????????? Ge???????????
????????????????????? 4.9(b)??Sn/Ge???????????
????? SBH????????????????????????? 150??????
? SBH??????????????????????????? SBH???????
?????Ge?????????? SBH?????????????????????
???Suzuki???Ge? Sn???????????????????????????
??? SBH??????????????????????????????????
?????????????Fe3Si=Ge???????????????????????
??SBH??????????????
? 4.9: Suzuki???? (a)Sn/Ge????SBH??(b)?????????SBH
??? [28]?? 1.12????
4.2 ??
??????????? SBH?????????????/Ge???????????
??? Fe3Si=Ge? Sn/Ge????????????????????????????
??????????????????????Fe3Si=Ge(111)?Sn/Ge(111)?????
? SBH???????????
4.3 Fe3Si=Ge?????????????
4.3.1 ???????????
? 4.10??Ge? Fe3Si? (111)????????Fe3Si=Ge????????????
4.10(b)???????Fe3Si(111)????????????? Fe1,Fe2,Fe3,Si? 4???
4.3. Fe3Si=Ge????????????? 77
? 4.10: ??????Ge? Fe3Si? (111)???????(a)? (b)??????
Ge? Fe3Si? (111)?????? (??)??????? (??)????
(c)??Fe3Si? Fe1????Ge????????????-Fe1????
????????
78 ? 4? ??/Ge????????????????????
????????????????? 4.10(a)???? Ge(111)???????????
??????? 2???????????????????? 1????????3???
???????????????????????????? 8????????????
?????Ge? Fe3Si?????????-Fe1??-Si???????????????
8???????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????-Fe1??-Fe1???? Fe3Si???????????????
????????????????????????????????????????
???????Ge????????????????????????????????
???????????????????????? F?
F = Etot  NGeGe  NFeFe  NSiSi (4.1)
?????????????Etot ??????????????????????Nx ?
x????????????? x???????????????? [38]?
??????? 4.11(a)????????? 4.11(b)???????Fe????????
? Fe???????Ge????????? Ge?????????????????
?? Fe??Ge??????????????????????????? Fe3Si=Ge?
????????????????????????????????????????
? Si????????????? Si???????????????????????
????????????????Fe??????????? Fe1? Fe2???????
???????????? Fe3? Si????????????????????????
?????????? 4.11(c)?? Fe1?????????????Fe??? 1????
????????? Fe2?Fe3???? Si???????????????? Fe????
? Fe1?Fe2??????Fe3?Si????????????????????Fe????
?????? Fe1????????????????
?????????????? Si????????????????????????
??????????????????????????????-Fe3????????
??????Fe?? 17??Si?? 6??Ge?? 20???????????????Hf
?
Hf = 17

bulkFe   Fe

+ 6

bulkSi   Si

+ 20

bulkGe   Ge

(4.2)
?????? [38]?????bulkx ?????????? x??????????????
?????????????? Si = bulkSi ????Si???????????????
??????????????????????????????????? Si????
?????? Si??????????????????? Fe2????????? Fe3?
???????????????? Fe? Si????????????????????
????????? 4.11??????????????????Fe3?????????
?????????????????? 1.0eV???????????????????
??????-Fe3?????????????????????????????? 3?
4.3. Fe3Si=Ge????????????? 79
? 4.11: ??????? Fe3Si=Ge(111)??????(a)??-Ge???????
?????(b)??-Ge??????????????????????
?Fe?Ge????????????????????????????
????????????Fe =  792:06eV, Ge =  129:60eV????
????????????????????????Fe =  801:25eV,
Ge =  134:36eV???????????????????
80 ? 4? ??/Ge????????????????????
?????????????????Fe3?????Fe1? Si?????????????
?????????-Fe3????????? 1??? Si-Ge?????????????
???Si-Ge? 3.08eV?Fe-Ge? 2.180.30eV????Si-Ge????????????
????? [57]?
4.3.2 ???????????
? 4.12???????????? Fe3Si=Ge(111)??? SBH?????-Fe3????
? SBH???? 0.1eV????????????????????? 0.0eV?????
??Ge?????????????????????????????????-Fe3??
????????????????????????????????????????
?????????????
? 4.12: ??????? Fe3Si=Ge(111)?????????? SBH??????
??? SBH?????????????? SBH???????? 0eV
????Ge???????????????Ev ????
????? [49]?????????????Fe3Si=Ge????????????? SBH
??????Ge?????????????????????????????????
????????????????? [22,58{60]?????? 4.13??????????
???????????????? SBH??????????????????????
??-Fe3????????????????????????????????????
??????????? 4.13??????????Fe3? Si????Ge???????
???????Fe1?Fe2?????? 1??????????????????????
4.3. Fe3Si=Ge????????????? 81
??????????????? (111)??? (2? 1)????????????Fe3Si=Ge
???????????? SBH?? 4.14???????????????? SBH???
?????????????-Fe3?? SBH?????????????????????
SBH???????????????? Fe3????????? [49]?????????
???????????????????????????-Fe3????????SBH?
????????????????????
? 4.13: ???????????????????(2 1)??????????
?????????????????
4.3.3 SBH?????
?-Fe3????? SBH?????????????????????????????
4.15?????????????????????????????4???????Fe3Si
???????????????????????????? Fe3Si?????????
?????????????Ge??????????????????????????
??????sp3???????????????????????? Ge????Fe3Si
???? 2??????????????????????? Ge??????????
??????????????-Fe3????Ge-Si????Fe1?Fe2?Si????Ge-Fe
82 ? 4? ??/Ge????????????????????
? 4.14: ??????? Fe3Si=?  Ge(111)????????????????
????? SBH?????????????? SBH?????????
??????????? SBH??????-Fe3?????? SBH??
????
-
????????????????-Fe3???Ge? 1????? 2??????????
??????????? Fe3Si????? 2??? 5?????????????????
???? 4.16?????????????Mulliken charge????????????
?????????????Fe3Si???????Fe2? Si?????? 0.19? 0.25??
???????Fe1?Fe3? 0.22??????????????????????????
???Ge?????????????????????????? 4????????
?????4???????????????Fe3Si?????? 2??????????
????????????????? 4.15????????Ge???????????
??????????Ge????? 1??? 2???????????????????
?????????????????????Ge?? Fe3Si?????????????
????Fe3Si??????????????????????Fe1? Fe3??????
??????Fe2?????Si??????????????????????????
????????Fe3Si??????????????????????????????
??????????????????? 4.17? (111)?????? Fe3Si??????
????????????Fe3Si?????????? 8????? 4.15?? 4.16???
??????????????? 1???????? 3???????? 3???????
1??????? 4.17? (a)???????Fe1? Fe3???8????? 4??? Fe2?
????? 4??? Si?????????(b)?????Fe2? Si??8????? 4??
Fe1??? 4?? Fe3????Fe?????????????????????Fe3Si??
????????????????????????????????? 8??? 3??
? 5?????????Fe1? Fe3??????????? 8????????????
4.3. Fe3Si=Ge????????????? 83
? 4.15: ???????Fe3Si=?-Ge(111)????????(a)?(d)??????
?-Fe1????-Fe2????-Fe3????-Si???????(c)??-Fe3
??????????????? Si-Ge???????????????
???????????????????
84 ? 4? ??/Ge????????????????????
? 4.16: ???????Fe3Si/?-Ge(111)???Mulliken charge???????
???????????????????????? Fe3Si?Ge???
????????(a)?(d)???????-Fe1????-Fe2????-Fe3
????-Si???????(c)??-Fe3????????????Si-Ge
???????????????????????
4.3. Fe3Si=Ge????????????? 85
? 4.17: (111)????????? Fe3Si?????????(a)? Fe1? Fe3?
?????????????????????? Fe2? Si??????
??(b)? Fe2? Si????????????????????????
Fe1? Fe3????????? 8??????????????? 3??
????????????? 1??????
????????????????????????????????????? 4.16?
?????????
????-Fe1????-Fe3???????????????-Fe3???? Fe3Si???
??? 5?7???????????????????Fe1?????Fe3Si????? 2?
??????????????????????????????Fe3?????? Si-Ge
??????????????????????????Ge??Fe3Si????????
????????-Fe3???? Si-Ge???????? Fe???????????Fe3Si
?????????????????SBH??????????????????????
? 4.19????????????????????????????????????
?????????????? 4.19??????Mulliken charge??????????
????????????Ge????????? Fe3Si??? 1?3?????????
????????????????????????????????Fe3Si??????
????????????????????????????????????????
???????????? 1???????????????????????Mulliken
charge???????????SBH????????????????
SBH??????????????????????????????????? 4.20
???????????Ge?? Fe3Si?????????????????Fe3Si?
???????????????????????????????Ge?? Fe3Si???
???????????Fe3Si?Ge? z??????????????????????
86 ? 4? ??/Ge????????????????????
? 4.18: ???????Fe3Si/?-Ge(111)????????(a)?(d)??????
?-Fe1????-Fe2????-Fe3????-Si?????????????
??????????????????
4.3. Fe3Si=Ge????????????? 87
? 4.19: ???????Fe3Si/?-Ge(111)???Mulliken charge???????
???????????????????????? Fe3Si?Ge???
????????(a)?(d)???????-Fe1????-Fe2????-Fe3
????-Si???????
88 ? 4? ??/Ge????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????? Fe3?
???? Fe3Si???????????SBH????????????????????
? SBH????????????????????????????? SBH?????
??????????
? 4.20: ???????Fe3Si=Ge(111)????????(a)????????Ge
??? Fe3Si???????????(b)??????????????
4.3.4 ????????
??????????????? SBH????????????????? [27]? [49]
???Ge?? Fe3Si? 200??????????????? 170K??????????
?? SBH? 0.18eV???????
4.3. Fe3Si=Ge????????????? 89
???Ge(111)???????????????????????Pb? Sn?????
??????????????????????????????? [61,62]??????
??????Ge(111)?????????????????? 1.4eV???????? ((1
? 1)?????????)????????? Fe3Si=Ge(111)????????-Fe3??
??-Fe3??????????-Fe3?????? 1.2eV/(1? 1)unit?????????
?????????????????Fe???????????????????4.3.3?
?????????-Fe3??????Fe3?????????????? 3???????
????????-Fe3???? Fe3??????? 1????????????Ge???
Ge(?)??? 3????????????????????Ge???????????
????????????Fe3Si/Ge(111)??????????????????????
?????Ge?????????????????????????????HEPES
?????????? (300?)?Fe3Si?Ge(111)?????????????Ge???
Fe3Si???????????????????????Ge??????????????
???? [63]?? 4.21?????Matsumoto? [63]????????Fe3Si=Ge(111)??
????Ge? 2p3=2???????????????????????????Fe3Si=Ge
?????????Fe3Si???????????300?????????????? 4.21
? (c)? (d)?????GeO2??????  = 80??????????Fe3Si????
??Ge??????????????????Ge?????????????????
Fe3Si?????????????????????300???Ge??????????
???????????????? 4.21? (a)? (b)???????????????
???Ge?????????????????????????????????Ge?
?? Fe3Si??????????????????????????? Fe3Si=Ge????
???????????? Ge??????????????????????????
???Ge-Ge????? Si-Ge????????????Matsumoto????????
?????????????? Fe3Si=Ge???????????Ge?????????
?????? Fe3Si?????????? Si-Ge??????????????????
??????????????????????????-Fe3?? Fe-Ge???????
Si-Ge?????????????????????????????????
???????Yamada? [64]???High-resolution TEM????????????
???????Ge?????Fe-Si-Fe-Fe-???Fe3Si????????????????
? 4.22??Yamada??????????Fe3Si=Ge?TEM??????? [64]????
???????????????????Ge????????????????? Fe3Si
????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????-Fe3?????
????????200??????? Fe3Si?Ge??????????Ge??????
??????????????????-Fe3?????????????????????
SBH?????????????????????? 0.18eV?????? 0.1eV????
???????????????Ge?????????????????-Fe1,Fe3,Si?
90 ? 4? ??/Ge????????????????????
??????????????????SBH??? 0.0eV????
? 4.21: Matsumoto??????????Fe3Si=Ge(111)??????????
? [64]?Ge? 2p3=2???????????????????????
???(a)? (b)???? Fe3Si???????????(c)? (d)? 300
?????????????300??????????????????
???????GeO2?????????????Ge????????
??? Fe3Si????????????????????
4.4 Sn/Ge?????????????
4.4.1 ????????????
Fe3Si=Ge?????SBH???? Si-Ge??????????Sn/Ge???????
????????????????????4.1.3?????????????????
??????????????????????????-Sn? Ge?????????
???????-Sn?????????SBH????????-Sn? n????????
?-Sn/(?-Sn)n/Ge??????????? (?? n)????????????????
4.4. Sn/Ge????????????? 91
? 4.22: Yamada??????????Fe3Si=Ge(111)???High-resolution TEM
?????? [64]?(a)????????(b)?????? (a)??? I?
II???????????????????DO3??????????
??? I??????Fe??? Ge??????????? Si????
???????????
92 ? 4? ??/Ge????????????????????
?????Suzuki? [28]??????Ge(111)?????????????? Sn??
???????????4.1.3????? Si(111)????????Sn? 1???Ge(111)
?T1???????????????????Sn?????????????????
???????????
p
3p3??????????????????????-Sn?
????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????
p
3p3??
??????-Sn???????????? Sn?Ge(111)?T1???????????
???
? 4.23??????????-Sn??????????-Sn/Ge(111)?????????
?????????????????????-Sn??????????-Sn/(?-Sn)n/Ge
????????
???n = 0????Ge(111)-
p
3p3??????????-Sn?????????
???? 4.24(a)???-Sn/Ge??????Ge? Sn????? xy?????????
??Ge(111)-
p
3p3??????????????????????????
~a1 =
 p
3
2
;
3
2
; 0
!
 aGe (4.3)
~a2 =
 p
3
2
; 3
2
; 0
!
 aGe (4.4)
~a3 = (0; 0; z) aGe (4.5)
????????????? aGe ? Ge????????????z ?????????
?????????????????????????????????~a1,~a2?????p
3p3????????????-Sn? xy?????????1??????
(0.000 0.000)
(0.500 0.000)
(0.625 0.500)
(0.125 0.500)
????????????????? 1????????2??????
(0.500 0.500)
(0.000 0.500)
(0.125 0.000)
(0.625 0.000)
???????????? 2???????? 1??? 2??????????????
??
p
3p3????-Sn????????????????????????????
??? 4.23???????????
???Ge(111)?????-Sn?????????????4.24(b)???-Sn/(?-Sn)1/Ge
??????Ge? Sn??????????????????????Ge??????
4.4. Sn/Ge????????????? 93
? 4.23: ?????? Ge ? Sn ? (111) ????????-Sn ???????-
Sn/Ge????????????
????????? 1??????????1??? Sn?T1?????????????
??????-Sn?????????? (?-Sn?Ge???????)???? Sn???
???????? 3??????????????????-Sn???????????
???????? 2????????? 1???????? 0.3eV??????????
??????? 2??????????????????????????????
????-Sn? 2?????????? 4.24(c)???-Sn/(?-Sn)2/Ge???????
???????1????-Sn??????? T1?????????2????-Sn??
??????????Ge?????????H3??????????????????
???-Sn??????????????????????? 1????????-Sn??
1??? 2???????????-Sn/Ge?????????????????????
???????????? T1?????????????????? 1???????
???????
?????-Sn? 3????? 1????????????4????? 2??????
?????????????????????(?-Sn?Ge?????)????????
??????? 1?? 3???????????????????????? 1????
??? 1????????3??????? 2???????
?????-Sn/(?-Sn)n/Ge???????? 4.25??????? Sn????????
?Sn???????Ge?????????Ge????Sn????????????-Sn
??-Sn???????????????????????????????? 0.1eV??
????????????????????????-Sn? 3????? n = 3????
????????????????????????Sn,Ge??????????Sn,Ge
??????? (???????)????n = 0????-Sn/Ge???????????
????????-Sn??????????Ge???????????????????
???
94 ? 4? ??/Ge????????????????????
? 4.24: (a)n = 0?(b)n = 1?(c)n = 2??-Sn?????-Sn/(?-Sn)n/Ge(111)
?????????????
4.4. Sn/Ge????????????? 95
? 4.25: ????????-Sn/(?-Sn)n/Ge?????????????????
Sn? Ge????????????????????????????
???Sn???????????-Sn?????-Sn?????????
4.4.2 ?????-Sn?????
? 4.26? Sn/Ge(111)?????? SBH?????????????-Sn??????
??????????????????????-Sn/Ge????????-Sn?????
???? SBH?? 0.1eV?????-Sn????????????? SBH??????
?????????????????-Sn?????????????????????
? 1?????????????
4.4.3 SBH?????
?????? 4.27????????????-Sn?????????????????
???????? 4.27(a)??-Sn???????????=6.43A????(b)? xy??
?Ge(111)-
p
3 p3??????????????-Sn??????????(a)??G
???????????????????-0.7eV??????????????????
????????????????????????????????-0.7eV?????
?????GGA?????????? 1????????????(b)???G????
????????????????????????????????????????
????????????????????Ge??????-Sn???????????
??????????????????? 4.28(a)?????????-Sn?????(b)
?Ge(111)-
p
3p3?????????????-Sn???????????(a),(b)??
?G??????????????????????????Ge??-Sn???????
96 ? 4? ??/Ge????????????????????
? 4.26: ????????????-Sn/(?-Sn)/Ge??????????? SBH
??-Sn?? (n)?????????-Sn??????????????
? SBH????????
??????????????????G?????????????????????
???????-Sn??????????????
??????????????-Sn????????Ge??????????????
??????-Sn/?-Sn/Ge????2?????-Sn/?-Sn??-Sn/Ge????????
????????-Sn/?-Sn??,?-Sn/Ge?????? SBH(?-Sn/Ge???????
????)?????????????????-Sn/Ge?????? 4.29????????
????-Sn?Ge??????????????????????? (???
p
3p3Ge
?????????)??????????-Sn/Ge?????-Sn?Ge???? 12??
????????????????-Sn/?-Sn??????Ge????????Ge???
?????? (111)??? (
p
3p3)??????????????????Ge????
?????? Sn?????????????? 4.29??????????-Sn/Ge???
? 0.25eV????????????-Sn/?-Sn??? 0.05eV????????????
??SBH??????????????-Sn/Ge??????????????????
??????-Sn??????????????2??????????????-Sn/Ge
???-Sn/Ge? SBH???? 0.3eV??? SBH??????????????????
???? 0.1eV???????????SBH(?????)???? (transitivity; A/C =
A/B + B/C)??????????????
???????? SBH(?????)???????????????????? 4.30
??????????????????????????????????-Sn/?-Sn
??-Sn/Ge???-Sn????????-Sn/Ge??Ge???-Sn??????????
????????? (?-Sn/?-Sn, ?-Sn/Ge, ?-Sn/Ge)??????????????
????????????????????Fe3Si=Ge????????????????
4.4. Sn/Ge????????????? 97
? 4.27: ????????????-Sn????????????(a)??-Sn??
??????????????????????(b)? xy???Ge(111)-p
3p3?????????????????????
98 ? 4? ??/Ge????????????????????
? 4.28: ????????????-Sn????????????(a)??-Sn??
??????????????????????(b)? xy???Ge(111)-p
3p3?????????????????????
4.4. Sn/Ge????????????? 99
? 4.29: ????????????-Sn/Ge??,?-Sn/?-Sn??,?-Sn/Ge??
????????? SBH(????????)?
???????????????????????????????? 4.29??????
?????????????????????????????????????????
????-Sn????? 1??????? Sn???????????????????
4.31?4.33???-Sn/Ge????-Sn/(?-Sn)2/Ge???????????? (MIGS)?
???????????
n(r) =
X
k
j	n;k(r)j2 (4.6)
???????????(a)??-Sn/Ge????????????????(b)??-Sn/(?-
Sn)2/Ge????????????? 4.34???-Sn/Ge????-Sn/(?-Sn)2/Ge???
????????????????????????????? 0??????????
4.31(a),(b)??????????????? 4.34? (b)? (d)????????????
?????????????? 4.32(a),(b)??????????????? 4.34? (b)?
(d)?????????????? 4.33(a),(b)???????????????????
????????????????????????????????????????
???????????????????????????????Ge????????
?????????????????????????????????????????
?????????????????? Sn??Ge?????????????????
???????????????? 4.31??????????????????? 4.32?
?????????? 4.33???????????????????????
? 4.31?? 4.32???(a)? (b)????????????????????????
???? 4.33??-Sn/Ge??????Sn??????Ge??????????????
????????? 4?6?????????????????????????????
??(b)??-Sn? 2???????????????-Sn??????????????
100 ? 4? ??/Ge????????????????????
? 4.30: ????????????-Sn/Ge??,?-Sn/?-Sn??,?-Sn/Ge??
????????
???????????? Ge? 2?4?? (?-Sn???????????? 4?6??)
??????????????Ge???????????????????MIGS???
??????????????????????CNL???? SBH?????????
???????????????????????????????? CNL?????
?????????????????????????-Sn/Ge????????????
?????????? Sn???????????Ge????????????????
???????????????????-Sn????????????????????
?????????????????????? SBH???????????????
?????????????????????????????????-Sn????
????????????????????????MIGS?????????????
?????????-Sn?????????????????????-Sn/(?-Sn)2/Ge?
??????-Sn?????????????????????????????????
????????????-Sn??????????????? (??????)?Ge??
????????????????????????????????????????
? 4.35???-Sn/?-Sn?????????? (MIGS)??????????????
??????????-Sn/(?-Sn)2/Ge??????????????????????
???????????? 4.34(b)?????????-Sn?Ge???????????
???????? 4.33??????????????????????????????
?????????-Sn??????????
4.4. Sn/Ge????????????? 101
? 4.31: ???????????Sn/Ge????????????? (MIGS)?
????????????Ge????????G??????????
?? 0.4eV?????????????(a)??-Sn/Ge??????(b)
??-Sn?? 2??????-Sn/(?-Sn)2/Ge???????-Sn???
????????????????
102 ? 4? ??/Ge????????????????????
? 4.32: ???????????Sn/Ge????????????? (MIGS)?
????????????Ge???????????????????
?????????(a)??-Sn/Ge??????(b)??-Sn?? 2??
????-Sn/(?-Sn)2/Ge???????-Sn????????????
???????
4.4. Sn/Ge????????????? 103
? 4.33: ???????????Sn/Ge????????????? (MIGS)?
????????????Ge????????G??????????
?? 0.3eV?????????????(a)??-Sn/Ge??????(b)
??-Sn?? 2??????-Sn/(?-Sn)2/Ge???????-Sn???
????????????????
104 ? 4? ??/Ge????????????????????
? 4.34: ???????????Sn/Ge????????????(a)??-Sn/Ge
???(b)? (a)??????????????????? (c)??-Sn/(?-
Sn)2/Ge????????????(d)???????????(b)? (d)
???????????????????? 4.31?? 4.33??????
???? Sn?MIGS????????????????
4.4. Sn/Ge????????????? 105
? 4.35: ????????????-Sn/?-Sn????????????? (MIGS)
??????????????-Sn????????xy???Ge???
?????????????????????????????? 4.33?
????????????????????????????? 4.33?
???????????????????? 5????????????
?????????????????????????????????
???-Sn/Ge????????????
4.4.4 ????????
4.1.3??????????Sn????  - ????? 13.2??????????-Sn
???????????????????????????CdTe? InSb???????
???130????  - ??????????????? [53,54]?????????? 
- ???????????????????????????????Ge???-Sn??
??????????????? 4.8?????????????? Si???? Sn/Si(111)
?????-Sn/-Sn/Si(111)????????????? [56]????????????
????-Sn???????????????????????????-Sn??????
???????????-Sn???????? 6.49?????Si? 5.43?????? 20%
?????????Si????????????????????-Sn????????
???????????????-Sn/Ge??????????Ge?????? 5.65??
????-Sn?? 15% ?????
???Sn?Ge????? 1% ??????150?????Ge???????????
??????? [65]???????????????????????????
??????????-Sn?????????????????????????Ge?
??? Sn??????????????-Sn/?-Sn/Ge???????????? SBH?
??????????????????-Sn/Ge???????????????-Sn??
??????Ge?????????????????????????????-Sn??
106 ? 4? ??/Ge????????????????????
????????-Sn???????????????Ge??????????????
??????????????
4.5 ??
??/Ge???????????????????????????????????
??????SBH?????????????????????????????????
Fe3Si=Ge??? Sn/Ge????????? SBH??????????????????
????????????????????????????????????????
???
Fe3Si=Ge????????Ge??? Fe3Si???????????????????
??????????????????-Fe3?????? Si-Ge???????????
???????????????????????????? Fe3??????????
???????Si-Ge????????????Ge??? Fe3Si???????????
?????????? SBH?? 0.1eV???????????????????????
?????????????????SBH?????????? Si-Ge????????
???????????????????????????????????
???Sn/Ge?????????? Sn/Ge??????? Sn??????? SBH?
????????????????????????-Sn/Ge??????????-Sn?
Ge?? SBH?????????????????????-Sn???????????
???????????????? 1??????????????
??/Ge???????????????????????????????????
?? Ge????????????????????????????????????
?????? SBH?????Ge?????????????????????????
????????????????????????????????????????
?????????MIGS???? CNL?????????????????????
????????????????????????????????SBH??????
????????????????
107
?5? ???
5.1 ???????
????????/??????????????? (SB)???? 2?????????
1???????????????? SB???????? 1?????????????
?????????????????????????????????????????
??????????? SB??MIGS?????????????????????
????????????????????? (CNL)????????????????
????????????????????????????????????????
??? SB????????????CNL?????????????????????
??? CNL??????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????
????Au/Si??????????? Si????????????????SB???
????????????????????????????????????????
????????????????????????????
(1)??? Si??????Au??????????????????????????
???????? Si??????????????????????Au???????
??????????????? (SBH)???????????????Si??????
? Au?????????????????????????????????SBH??
??????????????? SBH?????????????(2)???????Si
???????Au???????????2?3??????????? Si????Au
???????????SBH?????????????????? 1????????
???????????????????(3)????????????????? SBH
????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????
??????????????????????/Ge???????????????
???? Fe3Si?????? Sn?????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????? Fe3Si=Ge(111)?Sn/Ge(111)??? SB?????????????????
108 ? 5? ???
??Fe3Si=Ge(111)????????????????????????????????
???????????????????????? SBH??????????????
Sn/Ge(111)?????? Sn/Ge?????? Sn??????????????????
?? Sn????????????????SBH??????????????????
?????????????
(1)Fe3Si=Ge??????????Ge?? Fe3Si???????8?????????
??? Fe3???????????????????????????????????
????? SBH?????????????????Fe3Si?????????????
?????Si-Ge????????????????-Fe3?????Fe3Si????????
????????????????????????????????????????
???????Si-Ge???????????? Si???? Fe3Si??????????
?????????Fe-Ge????? 7??????????????????Si-Ge??
?????????????????????(2)??????????????????
???????? Fe-Ge???????????????? Si-Ge??????-Fe3??
????????????????Fe1?Fe3?Si??????????????????
???????????????? Fe3Si?????????????????????
?????????????????(3)?????????????????????
????????????????Fe3Si=Ge??????????????Ge????
?????????????????????SBH?????-Fe3??????????
????????????????????? Ge?????????????????
??????SBH????????????????????????????????
???????????
???Sn/Ge????????(1)??????-Sn???? Sn/Ge?????? Sn?
?????? SBH???????????????????-Sn/Ge?????????
?????-Sn????-Sn?????? Ge???????????????-Sn/Ge?
???????????????-Sn?????-Sn/Ge????-Sn/?-Sn??????
?????? SBH?????????-Sn/?-Sn/Ge???? SBH??????????
?-Sn?????????-Sn?????? Ge????????????Ge?????
????????????????(2)??????????????????-Sn???
??????????????-Sn????????? Sn/Ge????????????
?????? Sn??????Ge??? 15% ????????Ge??????????
??-Sn?????????????????????????(3)??????????
???????????????????????????Sn/Ge??????????
??????????-Sn/Ge????-Sn????????SBH???????????
??????????????-Sn????????????-Sn/Ge??????? SBH
???????????
????????????????????????????????? SBH????
5.2. ????? 109
????????????????????????????????????????
???????? SBH???????????????????
5.2 ?????
?????????????????????????????/??????????
????????????????????????????????????Au/Si??
??????????????????????(???????Al/Si???? Fe3Si=Ge
????????) ???????????? SB?????????????????
? SB?????????????????????????????????????
?????????GaAs??????????????????SB?????????
????????????????????????????????????????
??????????? SB????????????????????
??????????????????????Fe3Si=Ge???Sn/Ge???????
?????????????? SB?????????????????????????
??? SB???????????????????????????????????
??? SB???????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
??????????? 1????????
110
? ?A ????????
????????????????????????????????????????
???????????????????????????????/?????????
????????????????????????????????????????
????????????????????Si? P?As??????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????A.1(b)?????????????????????????????
????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????
100A???????
????????????????
?A.1???????????/??????????????????????? [66]
????????????????????????????EF???????????
??????????????????????? EF???????????????
?????????????eB = e(m   s)???????????????????
???????? ( V )????????????? VD???? e(VD   V )????
? A.1: ???????????????/????????????????
??[66]?????(a)????????????(b)?????????
??/?????????????????????????????????????
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??????????? (z???????????A.1????)
Js!m = e
Z Z Z
vzf(~v)dvxdvydvz (A.1)
??????? f(~v)??????????????????????????????
?????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????
f(~v) = e

m
2kBT
 3
2
exp

 m
v2
2kBT

(A.2)
?????????
Js!m =
ee (m
)
3
2
(2kBT )
3
2
Z 1
 1
exp

 m
v2x
2kBT

dvx
Z 1
 1
exp
"
 m
v2y
2kBT
#
dvy

Z 1
v0z
vz exp

 m
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kBT
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A.2?????????????Au/Si????????????????ND?????
4???????????????? [4]??????????????????77K?
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375K?????ND = 1017(cm 3)??????????? 1.0???????????
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????????????????????????????????????????
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